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〃=ΣgzB7cN exp(一E″/力T)/Z                         (3)
ここで,Zは分配関数,ど″はエネルギー固有値,力はボルツマン因子,Tは熱力学温度であ
る。分子場係数 λは常磁性キュリー点 み との関係式
み=λ九》リデ(デ+1)/3カ                           14)
から決まる。











てはNdの場合とほぼ同様な結果が得られておりここでは示さない。磁化曲線 は 一打 曲線)
の磁化の値 〃 はR3+の自由イオンの理論値 BIμBで規格化している。温度 Tは断わらない限
り液体ヘリウム温度 4.2Kとし,みの大きさは0で無い時は全てNdNilnで報告された値 10
Kを採用 した。同様に各結晶場パラメタの大きさもNdNihの値を用いた動。外部磁場 μ の大
きさは0から現在実験室で得られる最大程度 (800 kOe)まで変化させている。
1)熱励起の効果































































































































































































表1 角運動量ル とスチーブンスの等価演算子 0″の行列要素
察






































士(デー 3)  士(デー 4)
-3     -4
-17    -20
3          18
9          18
6     -8






















































安 藤 由 和
表2 結品場パラメタB″による/Fr曲線の特性
符号        正
B″ 磁化容易軸*    自発磁化    磁化容易軸*    自発磁化
容易軸   困難軸 容易軸   困難軸
現 身: I I  : i I
B?       :**         II子
:        I             :          I           I::子
BB       :I I        I:患
7       11患
;         :         I:;7       1i:;
B:       :‡:         I::5        1             ::‡ I::5     1
B″の列中,上段がデ=9/2のNd,下段がデ=4のPrを示す.*磁場打が0のときの容易方向.**磁場変化とともに容易方向が変化する場合.




3)M.T.Hutchingy Sold State Pllys,16,(1968)227-271.
4)小島紀男,町田東― :パソコンBASIC数値計算I,(東海大学出版会 1982),220-221.
Abstract
The magnetic propemes of Rare‐Earth(R=Pr and Nd)systems were calculated by the single ion Hamilto‐
?an conta―g hexagonЛ crystal electt neld Hamilto?an as foloК 7c=BB 09+B?0!十βBO:+B:0:.
Here,B″偽crySt』electric neld(cED paralneter and O″is St V ns'equ?Лent operattr.
The magnetic Properties calcdated show characte?stic beha?ors dependent of respect?e CEF pararneters.
When the B″働=O iS negative,the magnetic easy axls becomes the c a?s.Ttt lower magnetic moment


























04(1)・((35 *X-30 *Q+25 )*X―Q*(6 -3.*Q))
06(1)=(((231 *X-315 *Q+735 )*X+105 *Y
l -525 *Q+294 )*X―(5 *Y-40,ホQ160.)*Q)





062(1)=(16 5孝(X*Xl X2*X2)―(9 *Q161 5)*
1 (Xl X2)IY+10 ホQ'102 )*022(1)
I「(l GT IN-3)GO T0 20




063(I)=(11 *(W3+X3)―(W十 -3 )
1 半(3 *Q+59,))*P3
lF(I GT IN-4)GO ■0 20
044(1)=022(1)*P」(I+2)*PJ(113)
064(1)=(5.5*(XttX4)―Q-38 )*044(1)























1 (3 *B4-B421B44)*04(1)/8 +
2 (-5.*B61B62-364+B66)*06(1)/16
B(3,1,1)=0 5■(-32-B22)*02(1)I
l (3 *B4+B421B44)キ04(1)/8 +
2 (-5 *B6-362-B64-B66)*06(1)/16




1 *(5 *B4-B42-B44)*042(1)+(-105 ネB6+17.
2 *B62-5 *B64-15 *B66)*062(I)/32
B(3,12,1)=0.5*(-3 キB2+B22)*022(1)+0 5*
1 (5 *B41B42-B44)*042(1)+(-105 *B6-17 *
2 B62-5 *B64+15 *B66)*062(1)/32




*(-63 *B6■3 *B62+13 半864+3 *B66)*DB
B(3,14,I)=(35 本B4-7 *B421B44)*04なくI)/8 +
* (-63 *B6-3 *B62+13 *B64--3 *B66)*DB
IF(16 GT ド) O T0 10
B(1,16,1)=B66*066(1)
















































































IP (RAM BQ 0 0,OR EXZ LT l l‐3





IF (XZ(L,4)EQ 0 0 0R ABS(Gl)GT 1 0)
* GZ・XZ(と,2)*2 -XZ(L,1)
IP(GZ GB 1 0)GZ=XZ(と,2)
IF(GZ どΓ 0 0)GZ=(XZ(1ッ,2)lXZ(と,1))■.5
付図3 磁化〃 をセルフコンシステントに計算
する部分
磁化〃 の初期値と付図2の部分で与えら
れた結晶場ハミルトエアンの行列要素に
交換相互作用と外部磁場によるゼーマン
項を加え1式のハミルトニアンの行列要
素を与えヤコビー法による固有値・固有
関数を求めるサブルーチンに引き渡す。
XZ(を,4)‐XZ(L,2)
XZ(L,3)=XZ(L,1)
XZ(L,1)=GZ
51 CONTINUE
GO T0 40
50 11XO=XZ(2,2)
IIZO=XZ(1,2)
RITURN
ENll
付図4 磁化〃 をセルフコンシステントに計算
する部分 (続き)
付図3より求められた固有関数より磁化
ν (プログラム中の変数HZO)を計算する。
〃 の値は付図3,4より計算前後の値が一
致するまで繰り返される
